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1. DATOS BASICOS DEL TFG:

Titulo: Estados super-rotores de una molecular en un centrifugador éptico
Descripcion general (resumen y metodologia):

Un centrifugador éptico es un pulso ldser cuya polarizacién lineal rota de forma acelerada. En
presencia de un centrifugador éptico, el espectro de una molécula se caracteriza por una gran
hibridacién del movimiento rotacional, y por la creacién de estados super-rotores que poseen un
momento angular rotacional muy alto. Ademas, este tipo de pulsos laseres inducen una dindmica
rotacional altamente no-adiabdtica, cuyas caracteristicas dependen de la polarizabilidad y
constante rotacional de la molécula. El objetivo de este trabajo fin de grado es investigar la
interaccién de centrifugador éptico con una molécula descrita como un rotor rigido.

La molécula serd descrita dentro de las aproximaciones de Born-Oppenheimer y del rotor rigido,
suponiendo que los acoplamientos entre los grados de libertad electrénico y vibracional y entre los
grados de libertad rotacional y vibracional son despreciables. Las ecuaciones de Schrdodinger
dependientes e independientes del tiempo se resolveran numéricamente. Para ello se utilizaran
métodos computacionales hibridos que combinardn el desarrollo en serie en la base formada por
los arménicos esféricos para las coordenadas angulares, y el método de Lanczos para la
propagacién temporal.

Tipologia: Estudio de casos, tedricos o préacticos, relacionados con la tematica del Grado.
Objetivos planteados:

Derivar, estudiar y entender el Hamiltoniano cudntico de una molécula dentro de la aproximacién
del rotor rigido en presencia del pulso laser de un centrifugador éptico.

Estudiar las simetrias del sistema.

Estudiar el espectro de energias y la dindmica rotacional en presencia del centrifugador éptico.
Analizar e interpretar los resultados para varias aceleraciones de la polarizacién del lser.
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Recomendaciones y orientaciones para el estudiante:
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